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概要 
ナノおよびサブナノメートルスケールの分子構造や電子状態を高度に制御する技術の開発が，今後，さ
まざまな研究分野において非常に重要になると考えられる。これを実現するためには，分子シミュレ
ーション法や分子軌道法などの計算物理，計算化学的手法が極めて有用である。これまでに，分子シミ
ュレーションソフトウエア ＰＡＭＰＳ の開発をおこない，これを，生物・生命科学，材料開発，物理工学など
の様々な分野の問題に適用し，計算科学的手法によるナノ・サブナノスケールサイエンスの手法の確
立をめざして研究を進めている。 
具体的には，以下のテーマについて研究を推進している。 
１．分子キャビティーを利用した「スマートメンブレン」の分子設計と機能予測をおこない，分離
性能の飛躍的な向上を図る。 
２．高分子結晶科学の新展開を目指したシミュレーション手法を開発する。 
３．水と生体分子が織り成す種々の生命現象について，分子レベルの仕組みを物理化学的観点から
明らかにする。 
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関連する特許 1件 該当なし 
関連する論文 1編 Y. Tamai, M. Fukuda, Polymer 44, 3279 (2003) 
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